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Работа демонстрирует эффективность использования теоретической 
колебательной спектроскопии и квантовой химии при установлении спек-
тро-структурных корреляций для нитро- и метил- производных кристал-
лических глюкопиранозидов. Результаты расчетов позволили выявить 
спектроскопические признаки заместителей гидроксильных групп и оце-
нить их характеристичность. Выяснены спектро-аналитические возмож-
ности использования этих признаков. 
Систематическое исследование в рамках одного метода большого ряда 
соединений одного класса с постепенно усложняющейся структурой мо-
лекул является весьма эффективным средством установления закономер-
ностей, связывающих колебательные спектры со строением молекул. Та-
кие исследования, проводимые на основе корректно построенной 
теоретической модели, приводят не только к адекватной интерпретации 
имеющихся экспериментальных данных, но и позволяют предсказывать 
спектро-структурные свойства соединений. 
В данной работе представлены результаты исследования, нацеленного 
на установление природы спектроскопических признаков оксиметильных 
групп в ИК спектрах практически важных соединений метил-b-D-
глюкопиранозидов и нитратов b-D-глюкопиранозидов и выяснение спек-
троаналитических возможностей использования этих признаков при ис-
следовании структуры производных моносахаридов. 
Поставленная задача состояла в последовательном проведении полных 
расчетов ИК спектров следующих объектов с постепенно усложняющейся 
структурой: метил-b-D-глюкопиранозид (1Ме), 4-О-метил-b-метил-D-
глюкопиранозид (4Me1Ме), 4-О-метил-2,3-ди-О-нитро-метил-b-D-
глюкопиранозид (4Ме2,3диНМГ), 4-О-метил-2,3,6-три-О-нитро-метил-b-D-
глюкопиранозид (4Ме2,3,6триНМГ). Для расчетов использован оригиналь-
ный программный комплекс [1], комбинирующий классический анализ час-
тот нормальных колебаний с квантово-химическим вычислением абсолют-
ных интенсивностей ИК полос поглощения. При выполнении поставленной 
задачи анализировались экспериментальные ИК спектры кристаллических 
образцов b-D-глюкозы, 1Ме, 2,3диНМГ и 4Ме2,3,6триНМГ [2]. Теоретиче-
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ские спектры исследуемых соединений получены путем моделирования и 
сложения контуров индивидуальных полос, описываемых функцией Гаусса. 
На основе сопоставления результатов согласованных расчетов частот 
нормальных колебаний и интенсивностей ИК полос поглощения с соответст-
вующими экспериментальными данными для исследуемого ряда избиратель-
но замещенных глюкопиранозидов выявлены спектроскопические признаки 
оксиметильной группы у атома С(1) в 1Ме и установлена их характеристич-
ность при введении дополнительного оксиметильного заместителя.  
Детально изучены валентные колебания метильных СН3, метиленовых 
СН2 и метинных СН групп 1Me, 4Me1Me, 2,3диНМГ, 2,3,6триНМГ и 
4Me2,3,6триНМГ и объяснены спектральные изменения в области прояв-
ления этих колебаний 3020–2800 см-1 при избирательном метил- и нитро-
замещении в b-D-глюкозе. Показано, что в спектрах производных глюко-
пиранозидов при переходе от одного соединения к другому наблюдаемые 
в области 3020–2880 см-1 частотные сдвиги сложных полос, обусловлен-
ных высоко характеристичными по частоте и форме валентными СН ко-
лебаниями, могут быть связаны с изменением интенсивностей колебаний 
при постоянстве их частот (рисунок 1). Неизменной по расположению при 
избирательном замещении остается полоса симметричных валентных СН 
колебаний метильных групп при 2853 см-1, интенсивность которой адди-
тивно возрастает с увеличением количества метильных заместителей. 
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Рисунок 1 – Теоретические ИК спектры поглощения 4Ме2,3,6нМе, 2,3,6нМе, 
2,3нMe, 4Me1Me и 1Me в диапазоне 3040–2820 см-1 
 
Детальная интерпретация характерных спектральных признаков про-
изводных глюкопиранозидов имеет большое практическое значение, по-
скольку непосредственно связана с идентификацией соединений и на-
правленным изменением их практически ценных свойств. 
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Представлена методика комплексного эмпирического и теоретическо-
го компьютерного моделирования ИК спектров сложных органических 
соединений на основе аналогии фрагментных составов структур и расче-
тов частот и интенсивностей нормальных колебаний, заложившая основы 
спектроскопической информационной системы нового поколения, позво-
ляющей эффективно решать задачи прогноза строения соединения и его 
спектральных свойств с аргументированной интерпретацией получаемого 
результата. 
Данная работа иллюстрирует возможность практического использова-
ния разработанных методов теоретического моделирования спектров [1] в 
интегрированной компьютерной информационной системе (ИС) для 
решения прямых и обратных задач по ИК спектроскопии. 
В последнее время для диагностики веществ наряду с традиционными 
приемами, основанными на корреляционных таблицах, все шире приме-
няются компьютерные спектроскопические системы, содержащие круп-
номасштабные базы данных (БД) о спектрах соединений. Они позволяют 
идентифицировать анализируемое вещество, если его спектр есть в БД. 
Однако число существующих органических соединений намного больше 
(на несколько порядков) объема имеющихся БД, а структура многих при-
